太赫兹量子级联激光器电子结构设计
　　未来更精确地对太赫兹QCL的能级结构及波函数分布进行模拟和设计，研究者发展了基于分区级数解法和非正基对角化方法的新型计算手段。在验证了这种新的数值算法的可靠性和普适性后，设计多种不同模式的太赫兹QCL激发区超晶格结构，用于指导实验制备相关器件及作为进一步理论研究的基础。

　　发展了精确求解电池下耦合多量子阱电子结构的计算方法

　　研究者发展了基于分区级数解法和非正交基对角化方法的耦合多量子阱电子结构计算程序，用于太赫兹QCL激发区电子结构的计算和设计。其中分区级数解法是一种解析与数值结合的精确求解各种二阶常微分方程的有效手段，对于各种超越合流超几何方程而无法获得解析解的二阶常微分方程都能够给出精确的结果。其基本思想是将方程解在常点、正则奇点及非正奇点附近开展不同形式的级数，进而利用衔接条件得到方程的解。

　　为验证这些计算方法的精确性，研究者将计算结果与国际多个实验和理论结果进行了对比，发现利用研究者的计算方法，能够获得与实验定量相符的结果，理论与实验测量的偏差均小于3%，甚至更小，且计算结果通常好于文献中的Schr-dinger-Poisson方程解法的结果。

　　给出了基于共振声子及连续-束缚态转变的太赫兹QCL结构设计

　　利用分区级数解法和非正交基对角化方法可以根据QCL器件对子带寿命的要求设计其中的多量子阱结构。对于太赫兹QCL，最重要的是在两个能量很接近的子带间实现粒子束反转，这既需要两子带间非辐射跃迁时间长，同时要分别实现对上辐射能级和下辐射能级的选择性注入和抽取。根据子带粒子数反转条件实现方法的不同，常见的QCL激发区结构包括共振声子、束缚-连续态转变、啁啾超晶格等模式。不论哪种模式，都是通过对耦合多量子阱中能级和波函数分布的设计以实现控制不同子带寿命的目的。

　　基于对QCL子带间散射机制及其规律的深入分析，利用发展的计算方法，研究者给出了多种太赫兹QCL激发区设计方案，其中包括共振声子模式方案、束缚-连续态转变模式方案、以及将两种方案混合在一起的新型激发区模式方案。在束缚-连续态转变与共振声子的混合激发区设计中上辐射态势一个局域态，下辐射态势一个微带顶的连续态，下辐射态由于处于微带顶，其上的电子可以很快的通过声子散射跃迁至微带中能量更低的态，从而造成上下辐射态之间的粒子数反转；通过多量子阱结构设计，在下辐射态之下36MeV附近增加了一条能级，利用GaAs材料中纵光学声子的共振散射进一步提高了下辐射态粒子数耗尽的效率，相信这种设计能够提高太赫兹QCL的工作温度。
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